



Simulated Vibration of Atoms in CeFe4Sb12 and
RCo4As12
著者 澤口  直哉, 福士  明宏, 伊端  優祐, 関根  ちひ









Simulated Vibration of Atoms in CeFe4Sb12 and
RCo4As12
著者 澤口  直哉, 福士  明宏, 伊端  優祐, 関根  ちひ







室工大紀要第 63 号（2013） 9~12 特　　　集13） 9～12 
- 9 -
CeFe4Sb12, RCo4As12の原子振動シミュレーション
澤口 直哉*1, *2，福士 明宏*3，伊端 優祐*3，関根 ちひろ*1, *2，佐々木 眞*1, *2
Simulated Vibration of Atoms in CeFe4Sb12 and RCo4As12
Naoya SAWAGUCHI *1, *2, Akihiro FUKUSHI *1, *2, Yusuke IBATA *1, *2
Chihiro SEKINE *1, *2, and Makoto SASAKI *1, *2
（原稿受付日 平成 25 年 9 月 30 日 論文受理日 平成 26 年 1 月 24 日）
Abstract
Molecular dynamics simulations for the skutterudite compounds: CeFe4Sb12 and RCo4As12 are 
performed, and the rattling oscillation of R atom was reproduced, and the wavenumber of the 
oscillation was evaluated. 


























































































ここで Dij, βij, rij*は元素対毎に決める変数である．


























































































ここで，vi(τ)⋅vi(0)は原子 i の時刻τと時刻 0 におけ
る速度ベクトルの内積であり，N は計算対象とす
る原子数である．本研究では元素毎に Vs を求めて






との比較は意味がある．図 2(a)は CeFe4Sb12 につい








である．Fe と Sb のパワースペクトルは 100 cm−1
以上の波数域にほぼ重なって表れ，これらは Fe-Sb，
Sb-Sb 結合を介する格子振動に対応していると考
えられる．60 cm−1 に Fe と Sb のスペクトルが見ら
れないことも考え併せると，Ce の運動が格子振動
から孤立したラットリング振動であることが示唆




 CoAs3 は FeSb3 よりも格子定数が小さく，充填型
RCo4As12 は合成報告がない．しかし，低い充填率




意し，CoAs3 と CexCo4As12 の MD シミュレーショ
ンを試みた．
図 3(a)は CeCo4As12 の元素毎の速度自己相関関
数，(b)は CeCo4As12 のパワースペクトルである．
シミュレーションは 300 K 設定で行った．Co と





図 3  設定温度 300 K の MD シミュレーション
から得られた CeCo4As12 の速度自己相関関数(a)
とパワースペクトル(b)  
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ペクトルは，30 cm−1 に強度の強いピークを示し，
この波数に Co と As のスペクトルは見られない．
これらは CeCo4As12 が合成できた場合，Ce がラッ
トリング振動を示す可能性を示唆している．充填
率 x が 0.1 や 0.3 の場合についても MD シミュレー
ションを実施しパワースペクトルを求めたが，Ce
のパワースペクトルには完全充填の結晶との違い


















イト化合物中の X-X 結合距離は 2 通りあるにも関
わらず，本研究では 2 体間相互作用モデルを適用
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Thermoelectric generation is one of sources of renewable energy for next generation. Ce1210-system 
is a candidate of new thermoelectric conversion material. In order to searching new thermoelectric 
conversion material, we synthesized CeFe2Al10 by high temperature and high-pressure technique. We 
confirmed that main phase of resulting compounds is CeFe2Al10. In order to investigate the 
thermoelectric performance of this compound, we measured electrical resistivity, thermal conductivity 
and Seebeck coefficient. We estimated the dimension-less figure of merit ZT of 6×10-3 in maximum, 
which is less than 1/100 of indication of practical realization. On the other hand, we estimated the 
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指数 Z およびそれに絶対温度 T [K] をかけた無
次元性能指数と呼ばれる ZT がある．ZT はゼーベ
ック係数 S [V/K]，電気抵抗率 ρ[Ωm]，熱伝導度κ 
[W/mK]を用いて 
